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In this work we performed analysis of the lattice dynamics of TiPO4. Electronic ground 
state and interatomic forces was calculated using VASP package. As a first step, we calcu-
lated electronic density of states, which showed that this material is a semiconductor. To 
check for the structure stability and to obtain phonon spectrum we used frozen phonon 
method. 
Соединение TiPO4 представляет интерес с точки зрения магнитной струк-
туры (неколлинеарное основное состояние) и фазового структурного перехода 
(димеризация цепочек атомов титана). В данной работе было проведено моде-
лирование динамики решетки кристалла TiPO4 методом замороженных фоно-
нов. Расчет основного электронного состояния и межатомных сил производили 
при помощи программного пакета VASP в соответствии с теорией функционала 
электронной плотности в рамках обобщенного градиентного приближения с 
использованием псевдопотенциалов. Фононные спектры рассчитывали с ис-
пользованием программного пакета Phonopy. Для правильного описания низко-
частотной области спектра смещения атомов произведены для 2х2х2 супер-
ячейки. 
На первом этапе работы была рассчитана плотность электронных состоя-
ний (рис.1), из анализа которой видно, что материал обладает полупроводнико-
вым характером проводимости с шириной запрещенной зоны равной 2.38 эВ.  
Методом замороженных фононов проверили стабильность соединения. По-
лучили фононный спектр без мягких мод и частичное совпадение частот, в пре-
делах погрешности измерений и погрешности численного расчета, с экспери-




связана с появлением нестабильности из-за размягчения фононных мод. В бу-
дущем будут рассчитаны свойства низкотемпературной фазы, структура кото-
рого известна из эксперимента. 
 
Рис. 1. Плотность электронных состояний TiPO4 
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Annotation. TLD-500K standard detectors sample were studied. The goal of this work 
is to evaluate the possibility of usage of phototransferred thermoluminescence of 
TLD-500K detectors for high-dose measurements. This work resulted in finding of the op-
timal conditions of photostimulation for irradiated TLD-500K detectors. 
